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Рассмотрены различные механизмы процесса роста тонких пленок на атомном уровне с учетом раз­
личных факторов при термическом вакуумном напылении. Продемонстрировано влияние этих факторов 
на качество получаемых пленок. При промежуточном механизме процесса роста тонких пленок для опре­
деления номера частицы применен метод Монте-Карло, для определения направления движения выбран­
ной частицы - квазиньютоновский решетчатый метод. Проанализирован процесс фрактального роста с 
учетом всех факторов. Рассмотрены возможности управления процессом роста тонких пленок.
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Роль компьютерного моделирования при ре­
шении задач в области микро- и нанотехнологии 
постоянно растет. Повышение качества пленок 
важно для применения в различных производ­
ственных областях. Моделирование процессов 
получения пленок высокого качества современ­
ными методами, выявление особенностей про­
цесса и управляемых параметров является весьма 
актуальной и интересной задачей [1 ]-[4 ].
В настоящей статье описано исследование 
процесса роста тонких пленок при термическом 
вакуумном напылении (ТВ Н ) компьютерным мо­
делированием при разных условиях конденсации, 
температуры и состоянии поверхности подложки.
Процесс ТВН удобно разделить на четыре этапа 
[5]: парообразование вещества, перенос частиц от 
испарителя к подложкам, конденсация и рост пленок.
Авторы [6] для выявления факторов, влияю­
щих на качество получаемых пленок с помощью 
компьютерного моделирования, провели анализ 
процессов, протекающих на первом и втором эта­
пах при условии, что частицы конденсируются на 
подложке без отражения от нее.
В зависимости от сил взаимодействия между 
испаряемыми частицами и испаряемой частицей 
и частицей на подложке выделяют три режима 
роста пленки [5]: островковый (кластерный) (Фоль- 
мера-Вебера), послойный (Франка-Ван-дер-Мер- 
ве) и промежуточный (Странского-Крастаного). В на­
стоящей статье рассмотрены модели роста пленки 
в послойном и промежуточном режимах.
Алгоритм роста пленки в послойном режиме 
кратко изложим следующим образом (в двумерном 
представлении алгоритм проиллюстрирован на 
рис. 1). Примем, что частицы (на рис. 1 обозначе­
ны цифрами) имеют форму цилиндра с радиусом 
Rq и высотой 2Rq. Условимся, что частицы оса­
ждаются по нормали к подложке и адсорбируются 
на уже имеющийся слой частиц (наслаиваются). 
Взаимодействием между осаждающимися частица­
ми пренебрегаем. В рамках рассмотренной модели 
на процесс осаждения влияет непостоянная плот­
ность частиц, уже осажденных на поверхность под­
ложки (рис. 2 , нормировка координат описана да­
лее). Модель, построенная с учетом этого фактора, 
отличается от случая использования расчетной 
формулы относительной толщины пленки (идеаль­
ная модель) [6]. На рис. 2 представлен результат 
компьютерного моделирования для пленок из раз­
ных материалов (на рис. 2, а радиус частиц Rq в 
два раза больше, чем радиус на рис. 2, б). Как сле­
дует из рис. 2, этот параметр существенно влияет на 
локальные изменения толщины пленки.
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При моделировании процесса роста пленки по 
промежуточному режиму выбор частиц, оседаю­
щих на подложку, производится методом Монте- 
Карло. Выбранные частицы вначале опускаются по 
нормали к подложке. Вблизи подложки движение 
определяется квазиньютоновским методом, опреде­
ляющим оптимальную траекторию частицы на ос­
нове минимума потенциальной энергии системы.
Основным допущением в данной модели яв­
ляется учет взаимодействия между частицами на 
основе парного потенциала Леннарда-Джонса 
(П П Л Д ) [7], [8]. Согласно этой модели между 
частицами имеется два вида взаимодействия (рис. 3): 
на малых расстояниях преобладает сильное взаи­
модействие, отталкивающее частицы, на больших -  
слабое взаимодействие, приводящее к взаимному 
притяжению. В результате потенциал взаимодей­
ствия описывается следующей зависимостью:
U ij — 4s0 ( ro /r ) 12 - ( ro /r ) 6 ( 1)
где sq -  глубина потенциальной ямы; rQ -  расстоя­
ние между центрами частиц, соответствующее ну­
левому значению ППЛД; r  -  расстояние между цен-
трами частиц. Значения sq и rQ являются характе­
ристиками атомов соответствующего вещества.
Введя нормированные величины U ij — U ij j  sq
и r — r/rQ, получим вид ППЛД, представленный 
на рис. 3. Потенциальная яма характеризуется 
расстоянием r0pt — ^2. На расстояниях r  < rOpt 
F  — -  d U /  dr > 0 и частицы отталкиваются, при 
r  > rOpt F  < 0 -  частицы притягиваются.
На всех рисунках, отображающих результаты 
экспериментов, размеры нормированы на опти­
мальное расстояние r0pt (рис. 3). Частицы раз­
личных типов на этих рисунках различаются по 
расстоянию до подложки, при переходе к следу­
ющему слою возрастающему на ( ( 2/2 )r0pt.
Упрощенный алгоритм моделирования про­
цесса осаждения частиц в промежуточном режи­
ме включает следующие итерации:
1. Выбор шага n решетки, на которой модели­
руется движение частиц (в экспериментах, ре­
зультаты которых представлены в настоящей ста­
тье, шаг выбран равным 0 .1r0pt).
2. Выбор частиц случайным образом (мето­
дом Монте-Карло). Выбранные частицы последо­
вательно испускаются на подложку, находя себе 
место, определяемое по квазиньютоновскому ме­
ханизму на основе минимума потенциальной 
энергии взаимодействия частиц.
3. Падающие частицы занимают оптимальное 
положение в одном из 26 возможных узлов
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решетки, окружающих частицу (8 в "нулевом" 
слое, в котором находится сама частица, по 9 уз­
лов выше и ниже "нулевого" слоя, рис. 4), не за­
нятых ранее осевшими частицами.
4. Для частицы задается максимальное коли­
чество попыток выбора оптимального положения 
и возможных перемещений.
5. Этапы 2-4 продолжаются до тех пор, пока 
все частицы не осядут на подложку.
Для увеличения точности моделирования ре­
ального процесса роста пленки следует полнее 
учитывать различные условия и факторы, влия­
ющие на качество пленки. В представленных да­
лее компьютерных экспериментах сделана по­
пытка учесть в алгоритме влияние на качество 
осаждаемой пленки начальных структур, осажда­
емых на подложку, уровня взаимодействия между 
частицами, структуры подложки, различия напы­
ляемых материалов и температуры подложки.
Компью терный эксперимент 1. Анализ вли­
яния начальных (аморфных) структур, сформиро­
100 осаждаемых частиц
ванных на подложке на первых этапах роста 
пленки, на последующие структуры.
В рассматриваемом эксперименте принима­
ются следующие допущения:
-  поверхность подложки идеально гладкая;
-  потенциал взаимодействия между подложкой 
и напыляемыми частицами, определяемый рас­
стоянием от частиц до подложки Г, существенно 
превышает связь между напыляемыми частицами;
-  структура подложки не учитывается.
В условиях первого эксперимента нормирован­
ный потенциал взаимодействия частиц с подлож­
кой определяется интегрированием ПП ЛД  части­
цы с отдельными участками мишени. Выполнив 
интегрирование в пределах подложки, получим:
и св ( r )  =  4пк  [ У  ( 45r9 )  - 1  (бГ3) ] ,  (2)
где k  -  нормирующий коэффициент, аналогичный 
so в (1 ).
На рис. 5-8 отражены результаты компьютер­
ного моделирования процесса формирования плен­
ки в четырех следующих друг за другом моментах 
времени, характеризующихся увеличением вовле­
ченных в процесс частиц. Эксперимент проводил­
ся при связи между испаряемыми частицами, су­
щественно меньшей связи между испаряемой ча­
стицей и подложкой (в (2)  принято значение 
к  = 10, при котором соотношение потенциалов свя­
зи подложки с частицами и между частицами пре­
вышает 20). Частицы, достигшие подложки, фикси­
руются на ней, а новые непрерывно осаждаются. На 
первом этапе (рис. 5) на подложку осаждалось 
100 частиц, которые на последующих этапах вы-
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полняли роль фоновых. В эксперименте оценива­
лось влияние структуры пленки из ранее осажден­
ных частиц на условие осаждения последующих.
Выводы первого компьютерного эксперимента:
1. Формирование пленки происходит в по­
слойном режиме, что соответствует механизму 
Франка-Ван-дер-Мерве [9]. Повышенная дефект­
ность осажденной пленки наблюдается по пери­
метру и в верхнем слое. Причиной этого является 
несбалансированное положение частиц и динами­
ческий рост дефектов на уже имеющихся дефектах.
2. Осажденные частицы располагаются на опти­
мальном или близком к нему расстоянии друг от друга.
3. На начальном этапе при малой толщине плен­
ки ориентация и расположение ранее конденсиро­
ванных частиц определяют направления роста по­
следующей структуры, в результате чего образуют­
ся кластеры частиц. При сближении границ кла­
стеров на расстояние 3r0pt и менее между ними
возникает борьба за захват вновь осаждаемых ча­
стиц с последующим укрупнением кластеров.
Корректность проведенного моделирования 
подтверждает расположение частиц и кластеров 
согласно пп. 2 и 3.
Компью терный эксперимент 2. Анализ вза­
имодействия между испаряемыми частицами и 
испаряемой частицы с подложкой. Потенциал 
взаимодействия между частицами и подложкой 
уменьшен в 100 раз по сравнению с первым экс­
периментом ( к  — 0.1 в (2)). Графически результа­
ты эксперимента представлены на рис. 9  и 10.
Совместный анализ результатов эксперимен­
тов 1 и 2 приводит к следующим выводам:
1. С возрастанием связи между частицами от­
носительно связи между частицами и подложкой 
возрастает интенсивность формирования кластеров 
частиц, форма которых стремится к сферической.
2. Процесс осаждения частиц сохраняет свой 
характер, описанный в выводе 2 по первому экс­
перименту.
Компью терный эксперимент 3. Анализ вли­
яния идеальной кристаллической структуры под­
ложки на рост тонкой пленки, кристаллическая 
структура которой близка к структуре подложки. 
В данном эксперименте под идеальной структу­
рой подложки подразумевается объемно-центри­
рованная структура с размерами ячейки Xq — yQ —
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Рис. 11
= zq = r0pt = ^ 2  и кристаллографическими угла­
ми а  = р = у = 90°. Процесс носит характер эпи­
таксии. Глубина потенциальной ямы подложки 
принята sq = 1 (см. рис. 3).
и подл
На рис. 11 представлены поверхности потенци­
ала первой частицы Ц/св на разных расстояниях до 
поверхности подложки. Из приведенных диаграмм 
следует, что при расстоянии z = (V 2/2)r0pt потен­
циал связи в точке xq/2 = Уо/2 достигает мини­
мума и с = —2.03. Точка с таким значением
потенциала является равновесной, в которой ча­
стица разместится с наибольшей вероятностью.
Сечения поверхности потенциала (рис. 11, б) 
представлены на рис. 12, а, б. Из них следует, что 
минимум потенциала расположен в точке
X = у  = 0.56 = xq/2 = Уо/2.
Учитывая минимум потенциала при z = -V2/2 
(рис. 12, в) получим координаты наиболее веро­
ятного расположения первой частицы относи­
тельно подложки.
На рис. 13-16 показан результат описанного ком­
пьютерного эксперимента в разные моменты времени, 
различающиеся количеством осажденных частиц.
Выводы третьего компьютерного эксперимента:
1. Структура кластеров в тонкой пленке фор­
мируется под управлением потенциального барье­
ра поверхности, который оказывает существенно 
большее воздействие, чем связь между частицами.
2. Процесс осаждения частиц сохраняет свой 
характер, описанный в выводе 2 по первому экс­
перименту.
3. Как следует из рис. 12, в, оптимальное рас­
стояние между двумя слоями r  «  (V 2/2) ropt.
Компьютерный эксперимент 4. Анализ влия­
ния идеальной кристаллической структуры подлож­
ки на рост тонкой пленки, кристаллическая структу­
ра которой существенно отличается от структуры 
подложки. В зависимости от вида испаряемых ча­
стиц и материала подложки процесс осаждения мо­
жет носить различный характер. Далее приведен 
результат компьютерного эксперимента (рис. 17-19), 
в котором параметры кристаллической решетки 
пленки в 2 раза превышают аналогичные параметры 
для подложки, использованные в эксперименте 3. 
Потенциал связи в данной структуре в соответствии 
с [7], [8] определяется по ( 1) с вводом параметров
Го = ( Го + Го )/  2 и sq = /SQ SQ-
^  \ ^п о д л  ^ п л  / /  w \  ^п одл ^п л
Выводы четвертого компьютерного экспери­
мента:
1. При разнице в параметрах кристаллических 
решеток пленки и подложки процесс осаждения
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не является эпитаксиальным. В процессе осаждения 
возникает значительно больше дефектов, чем при 
эпитаксиальном процессе (ср. рис. 16 и 19). В экспе­
рименте обнаружено, что время нахождения опти­
мального положения осаждаемых частиц при нера­
венстве параметров решеток существенно больше.
2. На границе пленки и подложки возникает 
переходная структура.
Компью терный эксперимент 5. Анализ вли­
яния теплового шума на процесс роста тонких 
пленок и число дефектов структуры. Рассматри­
вается нагрев подложки со спадом температуры 
от центра анализируемой зоны к периферии.
На рис. 20 показан результат компьютерного 
моделирования для подложки с неизвестной 
структурой (аналогично эксперименту 1). Рис. 20, а 
получен в отсутствие теплового шума. Энергия 
теплового шума для рис. 20, б приблизительно в 
100 раз меньше глубины потенциальной ямы S0 
для осаждаемых частиц (см. рис. 4 ).
На рис. 21 показан результат моделирования для 
подложки с известной кристаллической структурой
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(аналогично эксперименту №  3). Рис. 21, а  получен в 
отсутствие теплового шума. Энергия теплового шу­
ма для рис. 21, б примерно равна глубине потенци­
альной ямы S0 для осаждаемых частиц.
Выводы пятого компьютерного эксперимента:
1. С ростом теплового шума размер кластеров 
при неизвестной структуре подложки уменьшается, 
а при известной -  увеличивается. В первом слу­
чае тепловой шум препятствует процессу класте­
ризации. Во втором случае этот шум снижает по­
тенциальный барьер подложки, что способствует 
кластеризации. Следовательно, размером класте­
ров можно управлять, изменяя температуру про­
цесса осаждения.
2. Чувствительность к тепловому шуму в мо­
дели с известной структурой подложки меньше, 
чем в модели с неизвестной структурой. При ана­
лизе процесса роста тонких пленок отмечено, что 
эта чувствительность возрастает при увеличении 
площади пленки.
3. С ростом температуры подвижность оса­
ждаемых частиц увеличивается. Это приводить к 
уменьшению времени формирования кластеров и 
к росту количества дефектов. Степень влияния 
шума зависит от соотношения энергии шума и 
потенциальной ямы осаждаемых частиц.
В результате моделирования процесса форми­
рования пленки на подложке выяснено, что оса­
ждение частиц характеризуется конкуренцией 
процессов взаимодействия частиц между собой, а 
также с подложкой. Осажденная пленка пред­
ставляет собой совокупность кластеров, структу­
ра которых определяется соотношением парамет­
ров кристаллических решеток пленки и подлож­
ки. Форма кластеров зависит от соотношения 
энергий взаимодействия между частицами плен­
ки и частиц пленки с подложкой. Размер класте­
ров может регулироваться с помощью теплового 
воздействия на подложку в процессе осаждения. 
Процесс осаждения сопровождается возникнове­
нием дефектов пленки, количество которых воз­
растает при наличии теплового воздействия, а 
также по мере роста отличия параметров кри­
сталлических решеток пленки и подложки.
Кроме факторов, рассмотренных в компью­
терных экспериментах и влияющих в данной мо­
дели на качество пленки, существуют и другие, 
пока еще не учтенные в компьютерном модели­
ровании факторы, например: интенсивность по-
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тока частиц, степень активности перемещения 
частиц (энергия частиц) и др. Совершенствование 
модели [ 10] с целью учета указанных параметров 
и повышения сложности решаемых задач может 
быть выполнено известными методами. Оптими­
зация процесса получения качественных пленок 
может базироваться на результате компьютерного 
моделирования, который позволяет учесть влия­
ние всех отмеченных ранее факторов и оценить 
ожидаемую структуру формируемой пленки.
а
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